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匝 垂 】 fB(p)-去/ drdr'p(r)V(r-r')p(r')I/ drp(r)lnp(r)-p(r) (17)
と与えられる｡一方､直接相関関数による表現は､上式ほど単純ではない｡一般には､第 1章の
冒頭で導入されるHohenberg-Kohn自由エネルギーFHK(p)を用いて､
匝 司 FD(p)-FHK(p)+a,(p) (18)
と表される｡ここで､せくp)は､補助ポテンシャル場の停留経路周りでの揺らぎの寄与を表す｡こ
の表現は,-様密度-pの周りで展開すると,


















形式pd Fpdtps,Pm,n) - FBtpsh Fph(pm)+去 IV nl･∇ヱ_Pm







































C10{J～} - /pDpem K{p'-P'J～ [竿采の密度汎関数理論】

































Tr cl -NS.;/drl･･･drN, (1･2,

































































平 ｡leXplpN-i∑i=1妬 )]- exp[/ drep-i"r'] -(1･13)
と書き直される｡以上より､結局､グランドポテンシャルの位置座標積分表示は､下記のような
汎関数積分表示に変換される :



































































AfBtpl - / drdr'
/Dp～expt-(AFB+p～･Js))

















































































































































































FHK+p･J～- 一言/drdrJAp(r)C'2)(r- r';戸)△刷 +△p･j･戸か帥 寄与 (1･48)
なので､ハミルトニアンFDは直接相関関数を含んだ表現になるOこれが､形式Dと呼ばれる所
以である｡































































e-O - iil-./Dp/DOexpLo(J～+iO)一芸/ drp(r)2+/drip(r)"r)](1･58)
これを密度場積分してしまえば,






















































































































































OT(pvm) ≡ Tr clfHN+Tr｡1flnf-pN






















HN(Pl - 去/drdr'p(r)V(r-r′)P(r')I/dr"r)J(r) (2･1)
と表される｡ただしトレースは､モノマー間の連結性を考慮して行う必要がある｡高分子鎖の連
続体モデルを用いると､n cl-pの具体的表式は､下記のように与えられる1:
















































































































































































空- iQ 0- 1 1n些




























































































Fphの汎関数形は､4,の最終式 (2.47)をFphの式 (2.21)に代入すると得られる :







fphtp) - ;/ drdr,p(r)V(r-r,)p(r,)-/ dr:p･/ dr:ln:-:･%























fph(p) - ;/ drdr'p(r)V(r-r')p(r')-/ dr:p･/ dr:ln:-:･













































































































p-(r)-ep/BR(S)p-(r)expl-鳩 ･み 一骨 拓





























Fpd - /drxpAPB-+ pslnpsIPs-peps-拷 +慧 ln慧







































このままでは扱いづらいので､Ohta-Kawasakiにより最 初に提 唱された近 似式 [24]を用 いよう｡
すなわち､長波長 ･短波長の両極限にお いて､
[D (0･5,I,- iD (1 ,I , ] I 1 1 24x/" p二ou,
















eppQd(孤 ,弔) - ep /15R(S)expl-i砿 ･p^m]
一芸ep / drdr′/BR(S)"r)" r')榊 )*;(r')e一伽 ,
/dr慧+去/dr砕 )慧 [/dr′ (砕 )"r,))o(砕 ′))] . ･･･
-/dr慧一芸弼･り･
これと (2.74)を合わせると､
一明･り-e仲Q掘 仰 ニ /ー dr慧寸桝
となる｡ここで右辺最終項は､停留解 (2.76,2.84)より､







































16stoichiometryから理解する立場もあるが 【33ト ここでは､deGennes流の解釈 (ゲルの分極項)【341に従った｡
17良く知られているように､この2つの寄与の短距離的･長距離的という相反する性質が､TTの空間変調 (すなわち､
A,Bモノマーのミクロ相分離)をもたらす原動力である【24]｡





























































































































- ∇･(∇pln£)｢ ｢-一理 lne
pv2lln:(;)ln:] - pV･ln:許 讐 +pln£vn2ln£
- ∇･(∇pln三上 壁 Inと,P n
等の式変形に留意すると､(2.101)は､
p(r)≡-ip(r)m p(r))






















; ln :(守+∇ )21n£-pV 2 [ln£ (去) ln: ]
に留意すると､(2.104)は､
p(r)≡-ip(r)n p(r))































































































































































































































































































































































大分配関数≡- ∑ N eNpzNは､
･-/蓋e一瑚},


































































i◆lO◆▲ ▲Yoロ 占 ロ 口 U U ☆ ☆ ☆
官q *J ☆ ☆ ☆ ☆ ☆
一 一 一 ム ■一■ l■-l- ●- - ■■■●
















































































































zN - /DpexpトfBc(p)]6[/dip(隼 N],





zN - /DpDせ expトfBc(p,0)-p･J]6(/dip(q-N),











zN - /D申 exp[一志 /- (q L2-i-spig)N+ N]


























































































3.6.1 2体系相互作用の強結合近似 :板 ･棒の場合
2体系と前節の一体系で違う点は､マクロイオン間の相互作用エネルギーEmmの有無だけであ
る｡板･棒の場合には､カウンタイオン総数Nを用いてEmm-NEmmのようにスケールすると､



















一体系の場合の出発式 (3.31)にEmm -Nemm を加えたのが､2体系のそれである :




























































∫ - α2(叫 A/αト 2埴 1])










































































































































































































































































































































(FHK"+申")lp s - (WHA･6p(1) i p] (- 7,
となる｡
さらに進むには､ある一様密度の周りでの展開表現が便利である.今の場合､簡単のため
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ソフトマターのための密度汎関数積分法
ヒュッケル法"[17]の汎関数積分版に相当している[18,721｡今後､この枠組みを用いること























本稿は､東京大学 ･学位論文 (論文博士 (工学)､2001年 )を加筆訂正したものです｡特に第
3･4章に関しては､最近の進展を取り入れた大幅な改訂を行いました｡
まず何より､本稿の執筆をお勧め下さいました､早川尚男 編集長 (京大)に心より感謝を申し
上げます｡また､学位論文に対する､出口哲生教授 (お茶大)と吉森明 助教授 (九大)の御指摘
に謝意を表します｡今回の改訂では､それらが第1章後半の議論 (1.4.3節と1.5節)へと反映さ
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